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項からなる。各慣性主軸と空間固定軸の偏光方向のなす角をそれぞれ θaX, θbY, θcZとす















Tr[cos{𝐐 ∙ (𝐑𝑚 − 𝐑𝑛)} 𝜌(𝑡)] 
ここで𝐐は運動量移行ベクトルである。また、𝐹𝑚(𝐐), 𝐑𝑚はそれぞれの原子についての
原子形状因子および核座標であり、𝑗X(𝑡)は X 線パルスの光子フラックス、  dσth dΩ⁄ は
Thomson 散乱の微分散乱断面積を表している。𝜌(𝑡)に最適化シミュレーションで得ら
れた情報を代入することで、時間分解 X 線回折のシミュレーションを行う。 
 
第３章．CO の配向制御の最適化 
直線分子として CO 分子を標的とし、レーザー・THz パルスの組み合わせによる配向制
御の最適化を行った。その結果を図 1 に示すが、配向制御には主に初期状態の共鳴励起を




いを THz パルス単独での場合より約 1.5 倍に高められることを示した。さらに、THz パル
スを任意の CEP に設定できるようなモデル化を施し、それに対するレーザーパルスの最適
化を行った。その結果、モデル化 THz パルス単独の場合に比べて、最適化レーザーパルス









































































































非対称コマ分子として SO2の 1 次元・3 次元整列制御の最適化を行った。この際、最適










によって、最適パルスによる達成度合いの 85%程度まで 3 次元整列度合いを高められると
いう知見が得られた。 
 
第６章．時間分解 X 線回折を用いた回転ダイナミクスの追跡 
第 3 章から第 5 章で扱ったそれぞれの分子について、主に最も整列度合いが高い値とな
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